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ABSTRACT
Hydrogen is an alternative energy source for fossil fuels. One of molecules that have an ability to store hydrogen is
Semibuckminsterfullerene. This study was conducted to find out the optimum distance in adding hydrogen and the
phenomenon of energy produced when adding hydrogen from 10 molecules to 100 molecules.
Semibuckminsterfullerene was calculated using Density Functional Theory method, B3LYP with a basis set of 6-
31G*. The optimum distance of Semibuckminsterfullerene with hydrogen was 3 Å Furthermore, the results of
adding hydrogen from 10 to 100 molecules showed a decrease in energy due to the bowl-shaped structure of
Semibuckminsterfullerene
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PENDAHULUAN
Dalam kehidupan kita sehari-hari, telah banyak
sekali energi yang kita gunakan untuk menunjang
kegiatan kita. Bahan bakar fosil merupakan salah satu
sumber energi yang sampai sekarang belum dapat
digantikan posisinya sebagai sumber energi utama.
Berdasarkan data statistik, pada tahun 2005,
konsumsi minyak perhari secara global melebihi 83
juta barel minyak yang berujung kepada peningkatan
emisi karbon dioksida sebesar 11 juta metrik ton.
Dengan data statistik di atas, perlu disadari bahwa
sudah seharusnya kita mencari sumber energi
alternatif untuk menggantikan bahan bakar fosil.
Sumber energi alternatif yang banyak menarik
perhatian pada saat ini adalah sumber energi dari sel
bahan bakar hidrogen. Sebagai teknologi konversi
energi, hidrogen sangat efisien karena memiliki
efisiensi termal yang tinggi. Hidrogen juga ramah
terhadap lingkungan karena sisa pembakarannya
berupa air. Beberapa keunggulan ini menjadikan
hidrogen sebagai sumber energi yang sangat
potensial untuk diaplikasikan di masa mendatang. [1]
Menurut Noriko (2013), Hidrogen dapat
digunakan sebagai bahan bakar karena hidrogen
menyimpan lebih banyak jumlah energi yaitu sekitar
142 MJ/Kg dibandingkan dengan hidrokarbon cair
yang hanya memiliki energi 47 MJ/Kg. Dalam Sel
bahan bakar, hidrogen digunakan sebagai sumber
penghasil energi melalui reaksi hidrogen dengan
oksigen yang menghasilkan elektron dan produk
samping yaitu air. Elektron yang dihasilkan dari
reaksi inilah yang digunakan sebagai sumber energi
oleh sel bahan bakar. [2]
Riset tentang penyimpanan hidrogen masih
berlanjut dan mengalami perkembangan sampai
sekarang. Banyak sekali material yang dapat
berpotensi sebagai media penyimpan hidrogen seperti
zeolit, senyawa polimer organik, dan Carbon
Nanostructure. Akhir-akhir ini perkembangan riset
tentang Carbon Nanostructure sedang ramai
diperbincangkan karena Carbon Nanostructure di
sini berpotensi besar sebagai media penyimpan
hidrogen. Salah satu Carbon Nanostructure yang
paling ramai diperbincangkan sebagai media
penyiman hidrogen yaitu Carbon Nanotube karena
bentuknya yang seperti tabung berpotensi dapat
menyimpan hidrogen. Tetapi ada beberapa tipe
Carbon Nanostructure yang juga dapat berpotensi
sebagai media penyimpan hidrogen selain Carbon
Nanotubes yaitu Semibukcminsterfullerene. [3]
Sudah banyak riset tentang media penyimpan
hidrogen yang menggunakan metode kimia
komputasi terutama studi kimia komputasi pada
senyawa Carbon Nanostructure terutama pada
molekul Carbon Nanotube. Tetapi masih belum
banyak riset yang membahas tentang kapasitas
penyimpanan hidrogen terutama pada Carbon
Nanostructure yang memiliki bentuk terbuka seperti
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Semibuckminsterfullerene. Biasanya pada Carbon
Nanostructure yang berbentu terbuka hanya
dilakukan riset tentang interaksi seperti yang
dilakukan Scanion dkk (2006) pada molekul
Corranulene yaitu fraksi dari pada
Semibuckminsterfullerene. [4]
Semibuckminsterfullerene merupakan senyawa
poli aromatik hidrokarbon yang dapat ditemukan
dalam suatu permukaan fullerene.
Semibuckminsterfullerene sangat menarik karena
strukturnya yang hampir sama dengan fullerene dan
karbon nanotube. Semibuckminsterfullerene
berfungsi sebagai contoh alotrop karbon,
memperlihatkan interaksi konjugasi, perilaku
magnetik dan elektronik dan beberapa sifat dari
beberapa senyawa alotrope karbon. Karena
Buckybowl dapat menyimpan energi dalam jumlah
yang besar, anion Semibuckminsterfullerene dapat
digunakan sebagai penyimpan muatan; tetapi, karena
bentuknya yang seperti mangkuk ia juga menyimpan
tegangan struktural. Pada kondisi yang tepat,
kombinasi tegangan tersebut dapat dihasilkan melalui
sintesiss seperti pada pembentukan bertahap suatu
fullerene dengan cara menutup bagian teluk. Alhasil
reaktivitas dari karbanion Semibuckminsterfullerene
dapat mengarah kepada aplikasi sintesiss fullerene
dan CNT yang merupakan tujuan utama dalam dunia
kimia. [5]
Berdasarkan latar belakang di atas, maka
dilakukan studi interaksi molekul hidrogen dengan
Semibukcminsterfullerene dengan menggunakan
metode Density Functional Theory. Dimana
perhitungan studi komputasi tersebut
menggambarkan struktur Semibukcminsterfullerene
yang telah teroptimasi dan diberikan hidrogen di atas
permukaan Semibukcminsterfullerene dengan variasi
jarak yang berbeda untuk mengetahui posisi optimum
nya. Kemudian setelah diketahui posisi optimum nya
barulah ditambahkan hidrogen sebanyak mungkin
sampai terlihat adanya fluktuasi energi. Jika fluktuasi
energi sudah terlihat maka itulah batasan daripada
kapasitas maksimum Semibukcminsterfullerene
sebagai media penyimpan hidrogen.
METODOLOGI PENELITIAN
Penelitian ini dilakukan menggunakan studi
komputasi menggunakan perangkat lunak High
Performance Computational Chemistry Software
(NWChem). NWchem merupakan aplikasi kimia
komputasi yang dapat digunakan untuk komputer
sederhana maupun pada superkomputer. Metode
yang digunakan dalam penelitian ini yaitu metode
perhitungan Density Functional Theory (DFT)
menggunakan fungsional B3LYP dan basis set 6-
31G(d). Penelitian dilakukan dengan merancang
struktur Semibuckminsterfullerene yang telah
dioptimasi. Kemudian ditambahkan molekul
hidrogen di atas permukaan molekul
Semibuckminsterfullerene dan dicari posisi yang
memiliki energi minimum dengan menghitung nilai
energi menggunakan kalkulasi single point energi
dengan jarak antara 2 Å sampai dengan 5 Å. Setelah
didapatkan posisi optimum lalu ditambahkan molekul
hidrogen dan dihitung energi setiap penambahan satu
molekul hidrogen. Data energi yang didapat
kemudian diolah menjadi grafik kurva energi
interaksi antar molekul Semibuckminsterfullerene
dengan molekul hidrogen
HASIL DAN PEMBAHASAN
Hasil Optimasi Struktur Semibuckminsterfullerene
Setelah dilakukan pembuatan struktur
Semibuckminsterfullerene, dilakukan pengubahan
struktur kedalam bentuk berkas .out untuk dijalankan
perhitungan optimasi menggunakan program
NWChem untuk mendapatkan struktur yang lebih
stabil. Perhitungan dilakukan dengan metode DFT,
dimana metode ini merupakan metode yang tepat
untuk menganalisis molekul besar maupun kompleks
karena metode perhitungan energi optimasi
berdasarkan pada kerapatan elektron dari masing-
masing atom dalam senyawa. Himpunan basis yang
digunakan yaitu 6-31G* dengan menggunakan
parameter teori B3LYP. Digunakan himpunan basis
6-31G*. Kemudian pada parameter yang paling
penting yaitu pada parameter task yang dipilih dft
optimize dikarenakan perhitungan yang hendak
dilakukan yaitu pengoptimasian struktur senyawa
berbasis teori fungsi kerapatan (DFT).
Energi yang diperoleh dari hasil optimasi yaitu
-2,981669×10-14 J dengan struktur yang terdiri dari 5
atom karbon yang membentuk cincin segilima yang
dikelilingi 6 cincin karbon segienam dan 6 cincin
karbon segienam tersebut dikelilingi lagi oleh 5
cincin karbon segilima yang membentuk 30 atom
karbon berbentuk seperti mangkuk. Hasil dari berkas
optimasi sudah Convergen/Citation sehingga dapat
dikatakan hasil yang diperoleh benar dan tidak
memiliki error pada proses optimasi struktur. Hasil
visualisasi Semibuckminsterfullerene dapat dilihat
pada Gambar 1.
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Gambar 1. Hasil Optimasi Semibuckminsterfullerene
Dari hasil visualisasi tersebut, bentuk molekul
Semibuckminsterfullerene berubah bentuk menjadi
struktur yang lebih stabil yang dilihat dari total energi
DFT yang didapat dan dari hasil perhitungan yang
dinyatakan telah mencapai nilai energi yang stabil.
Ini menunjukkan bahwa struktur yang dibuat
avogadro berhasil teroptimasi menjadi lebih stabil
dari sebelumnya. Tampak setiap atom saling
berikatan satu sama lain. Sudut serta jarak ikatan juga
ikut teroptimasi menjadi lebih akurat. Hal ini
menandakan bahwa proses kalkulasi pada NWChem
telah mencapai konvergensi
Hasil Penentuan Jarak Terbaik
Semibuckminsterfullerene dengan Hidrogen
Setelah didapat struktur optimum dari
Semibuckminsterfullerene, dilakukan perhitungan
jarak optimum dengan cara menempatkan hidrogen
di atas permukaan Semibuckminsterfullerene.
Rentang jarak yang digunakan pertama yaitu jarak 2
Å sampai dengan 5 Å. Dilakukan pengubahan
struktur Semibuckminsterfullerene dari avogadro
menjadi berkas NWChem agar bisa dilakukan
perhitungan nilai energi.untuk dijalankan perhitungan
menggunakan program NWChem. Didapat nilai
energi dari posisi 2 Å hingga posisi 5 Å. Diperoleh
data dari hasil peritungan nilai energi sebagai berikut.
Tabel 1. Data jarak terhadap energi





Gambar 2. Grafik jarak terhadap energi
Dari grafik di atas dapat dilihat pada jarak 2 Å
sampai dengan jarak 3 Å memiliki nilai energi yang
menurun lalu mengalami kenaikan pada jarak 4 Å
dan perubahan nilai energi dari 4 Å ke 5 Å tidak
berbeda jauh. Sedangkan pada jarak 2 Å ke 3 Å dan
dapat dilihat bahwa posisi yang memiliki nilai energi
terendah yaitu pada posisi 3 Å. Maka dari itu dapat
disimpulkan bahwa posisi yang paling stabil untuk
ditambahkan hidrogen yaitu pada posisi 3 Å. Karena
dalam penyimpanan hidrogen, jika interaksi antara
hidrogen dengan Semibuckminsterfullerene tidak
pada kondisi energi yang stabil, maka hidrogen akan
sulit disimpan dalam media penyimpan hidrogen
yaitu Semibuckminsterfullerene. Berikut hasil
visualisasi dari hasil perhtiungan jarak terbaik untuk
penambahan hidrogen dengan menggunakan program
JMOL
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Gambar 3. Hasil Perhitungan jarak terbaik untuk
penambahan hidrogen
Hasil Perhitungan Kapasitas Penyimpanan
Hidrogen pada Semibuckminsterfullerene
Pembuatan struktur Semibuckminsterfullerene
dibuat menggunakan avogadro, struktur dasar
diambil dari struktur Semibuckminsterfullerene yang
telah teroptimasi dengan NWChem. Struktur
Semibuckminsterfullerene ditambahkan dengan
hidrogen. Penambahan awal dengan menambahkan
10 H2 kedalam molekul Semibuckminsterfullerene
tersebut. Penambahan hidrogen dilakukan
menggunakan kelipatan sepuluh untuk mempercepat
perhitungan dan efisiensi mendapatkan hasil
perubahan energi. Penambahan hidrogen tersebut
ditambahkan hingga terjadi kenaikan energi yang
dapat dilihat pada kurva energi setelah perhitungan.
Kenaikan tersebut mengindikasikan bahwa
Semibuckminsterfullerene menjadi tidak stabil.
Berikut data yang diperoleh dan grafik dari hasil
perhitungan jumlah penambahan hidrogen terhadap
energi total sistem
 
Penambahan hidrogen pertama kali dilakukan
pada permukaan cekung daripada
Semibuckminsterfullerene. Ditambahkan 10 molekul
hidrogen pada posisi top yaitu tepat di atas 10 atom
karbon, penambahan hidrogen dimulai dari pusat
struktur Semibuckminsterfullerene hingga menuju
atom karbon terluar dari struktur
Semibuckminsterfullerene. Kemudian saat permukaan
cekung sudah dipenuhi dengan 30 molekul hidrogen
maka selanjutnya dilakukan penambahan pada
parmukaan cembung dari struktur
Semibuckminsterfullerene. Saat permukaan cembung
dan cekung sudah terpenuhi dengan 60 molekul
hidrogen ternyata belum ada kenaikan energi. Maka
selanjutnya kembali dilakukan penambahan 10 atom
karbon pada posisi Hollow yaitu tepat di tengah
rongga struktur Semibuckminsterfullerene.
Penambahan pada posisi Hollow ini dimulai dari
rongga pusat hingga rongga terluar.
Setelah permukaan cekung yang berisi 40
molekul hidrogen dan 30 molekul hidrogen pada
permukaan cembung ternyata belum ada kenaikan
energi. Dilanjutkan kembali penambahan hidrogen
pada posisi Hollow dipermukaan cembung struktur
Digva Wilyan Studi Komputasi
Kimia FMIPA UNMUL
84 Kimia FMIPA Unmul
Semibuckminsterfullerene. Ternyata setelah
permukaan cekung yang berisi 40 molekul hidrogen
dan 40 molekul hidrogen pada permukaan cembung
ternyata belum ada kenaikan energi. Maka
diputuskan dilakukan penambahan hidrogen pada sisi
samping daripada struktur Sembuckminsterfullerene,
ditambahkan sekitar 20 molekul hidrogen yang
mengelilingi struktur Semibuckminsterfullerene,
Didapatkan hasil bahwa hingga penambahan
hidrogen ke 100 dengan posisi permukaan cekung
yang sudah dipenuhi dengan 40 molekul hidrogen
pada posisi Top dan Hollow, posisi permukaan
cembung yang sudah dipenuhi dengan 40 molekul
hidrogen pada posisi Top dan Hollow, serta 20
molekul hidrogen yang sudah mengelilingi struktur
Semibuckminsterfullerene nilai energi masih saja
mengalami penurunan, hal ini kemungkinan
disebabkan karena struktur Semibuckminsterfullerene
yang terbuka sehingga ia akan terus menyerap
hidrogen yang dimasukkan di dalamnya tanpa
memiliki kapasitas, tetapi dengan adanya perubahan
energi yang semakin menurun dapat mengindikasikan
bahwa hidrogen mengalami interaksi dengam struktur
Semibuckminsterfullerene. Hal ini menunjukan
bahwa Semibuckmnisterfulerene dapat dijadikan
sebagai media penyimpan hidrogen tetapi
dikarenakan strukturnya yang terbuka, maka ia akan
terus menerus menyerap hidrogen tanpa mencapai
ketidakstabilan.
Perhitungan dan Visualisasi HOMO & LUMO
Semibuckminsterfullerene tanpa Penamabahan
Hidrogen dengan Penambahan Hidrogen
Untuk mengetahui orbital-orbital molekul dari
struktur Semibuckminsterfullerene, dilakukan
visualisasi menggunakan fasilitas WebMO (Web-
based monitoring solutions for development
cooperation). Kajian mengenai orbital molekul ini
untuk melihat aktivitas transfer elektron pada daerah
HOMO (highest occupied molecular orbital) dan
daerah LUMO (lowest unoccupied molecular orbital)
menggunakan fasilitas WebMO.
Visualisasi daerah HOMO dan LUMO pada
molekul Semibuckminsterfullerene tanpa
penambahan hidrogen dapat dilihat pada gambar 4
dan gambar 5, untuk molekul
Semibuckminsterfullerene dengan penambahan
hidrogen sebanyak 80 molekul hidrogen dapat dilihat
pada gambar 6 dan gambar 7, sedangkan untuk
molekul Semibuckminsterfullerene dengan
penambahan hidrogen sebanyak 100 molekul
hidrogen dapat dilihat pada gambar 8 dan gambar 9.
Gambar 4. Orbital Molekul HOMO
Semibuckminsterfullerene tanpa
hidrogen
Gambar 5. Orbital Molekul LUMO
Semibuckminsterfullerene tanpa
hidrogen
Gambar 6. Orbital Molekul HOMO
Semibuckminsterfullerene dengan
penambahan 80 molekul hidrogen
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Gambar 7. Orbital Molekul LUMO
Semibuckminsterfullerene dengan
penambahan 80 molekul hidrogen
Gambar 8. Orbital Molekul HOMO
Semibuckminsterfullerene dengan
penambahan 100 molekul hidrogen
Gambar 9. Orbital Molekul LUMO
Semibuckminsterfullerene dengan
penambahan 100 molekul hidrogen
Dari gambar 4 sampai dengan gambar 9 di atas
menyatakan bahwa daerah HOMO (High Occupied
Molecular Orbital) digambarkan dengan warna
merah dan biru yang merupakan orbital molekul yang
terisi oleh elektron dan memiliki nilai energi yang
tinggi, sedangkan warna hijau dan kuning merupakan
orbital yang tidak terisi oleh elektron dan memiliki
nilai energi rendah yang disebut daerah LUMO (Low
Unoccupied Molecular Orbital).
Tabel 2. Data Energi HOMO LUMO dan panjang gelombang dari Variasi penambahan Hidrogen pada Struktur
Semibuckminsterfullerene
SemibuckMurni Semibuck + 80 H2 Semibuck +100 H2
HOMO -317.555 eV -170.974 eV -171.732 eV
LUMO -314.948 eV -167.844 eV -167.855 eV
ELUMO-EHOMO 2.607 eV 3.130 eV 3.877 eV
Konversi ke Joule 4.17 ×10-19 J 5.01 ×10-19 J 6.20 ×10-19 J
Panjang Gelombang 477 nm 397 nm 320 nm
Dari tabel di atas dapat dilihat nilai energi
HOMO-LUMO pada struktur
Semibuckminsterfullerene murni yang telah diperoleh
dari hasil visualisasi sebesar 2.607 eV, untuk struktur
Semibuckminsterfullerene yang ditambahkan dengan
80 molekul hidrogen memiliki nilai selisih HOMO-
LUMO sebesar 3.130 eV, untuk struktur
Semibuckminsterfullerene yang ditambahkan dengan
100 molekul hidrogen memiliki nilai selisih HOMO-
LUMO sebesar 3.877 eV. Untuk mendapatkan nilai
panjang gelombang maka diperlukan adanya konversi
satuan dari eV ke Joule. Setelah dilakukan konversi
satuan didapatkan nilai energi untuk
Semibuckminsterfullerene sebesar 4.17 ×10-19 J, nilai
energi untuk Semibuckminsterfullerene yang
ditambahkan dengan 80 molekul hidrogen sebesar
5.01 × 10-19 J, nilai energi untuk
Semibuckminsterfullerene yang ditambahkan dengan
100 molekul hidrogen sebesar 6.20 × 10-19 J.
Selanjutnya dimasukan kedalam tetapan Planck
dimana nilai h sebesar 6.626 × 10-34 dan nilai c
sebesar 3 × 108 sehingga didapatkan nilai panjang
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gelombang struktur Semibuckminsterfullerene murni
sebesar 477 nm, untuk struktur
Semibuckminsterfullerene yang ditambahkan dengan
80 molekul hidrogen sebesar 397 nm, sedangkan
untuk struktur Semibuckminsterfullerene yang
ditambahkan dengan 100 molekul hidrogen sebesar
320 nm.
Dilakukan perhitungan panjang gelombang
untuk membuktikan adanya pengaruh penambahan
hidrogen terhadap struktur Semibuckminsterfullerene.
Hasil panjang gelombang yang menurun menandakan
adanya pengaruh terhadap penambahan molekul
hidrogen. Dapat dilihat bahwa semakin banyak
hidrogen yang ditambahkan maka semakin menurun
panjang gelombang dari ketiga variasi tersebut.
Penurunan panjang gelombang berturut-turut dari
Semibuckminsterfullerene murni,
Semibuckminsterfullerene yang ditambahkan 80
molekul hidrogen, dan Semibuckminsterfullerene
yang ditambahkan 100 molekul hidrogen dengan
nilai panjang gelombang yang dihasilkan pada
rentang sinar UV-Vis. Dari nilai panjang gelombang
Struktur Semibuckminsterfullerene murni yang
diperoleh juga dapat ditarik kesimpulan bahwa
Semibuckminsterfullerene memiliki struktur yang
lunak karena panjang gelombang yang diperoleh
yaitu sebesar 477 nm dan Semibuckminsterfullerene
hanya memiliki 30 atom karbon.
KESIMPULAN
1. Dari hasil perhitungan, didapatkan jarak
terbaik antara hidrogen dengan
Semibuckminsterfullerene yaitu pada jarak 3 Å
2. Dari hasil perhitungan energi terhadap
penambahan hidrogen, nilai energi yang
dihasilkan semakin menurun. Hal ini
dikarenakan struktur Semibuckminsterfullerene
yang terbuka
3. Dari hasil visualisasi orbital HOMO LUMO,
didapatkan nilai panjang gelombang terhadap
penambahan molekul hidrogen yaitu 477 nm
pada Semibuckminsterfullerene murni, 397 nm
pada Seminuckminsterfullerene dengan
penambahan 80 molekul hidrogen, dan 320 nm
pada Semibuckiminsterfullerene pada
penambahan 100 molekul hidrogen.
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